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Z računalniškimi simulacijami Monte Carlo sem izračunala kemijski potencial 
izotropnega 1:1 elektrolita v območju koncentracij med 0,02M do 1M. Z isto 
metodo sem izračunala tudi kemijski potencial istega elektrolita, ki se nahaja v 
nabiti reži. Hotela sem ugotoviti, kako naboj na stenah reže vpliva na 
koncentracijo soli v reži ter tudi, kakšna je struktura raztopine v njej. Ioni so bili v 
našem primeru toge kroglice, ki so imele naboj v središču. Spreminjala sem 
površinsko gostoto naboja na stenah reže, njeno širino in koncentracijo soli v njej. 
Z večanjem površinske gostote naboja na stenah reže se je kemijski potencial 
elektrolita v njej zmanjševal. Na osnovi enakosti kemijskega potenciala elektrolita 
v reži s kemijskim potencialom izotropnega elektrolita sem določila koncentracijo 
soli v reži, ki je v ravnotežju z izotropno raztopino. V nabiti reži je koncentracija 
elektrolita večja kot v izotropni raztopini. Ta razlika se veča z naraščanjem 
površinske gostote naboja. Ob stenah reže je močno povečana koncentracija 
ionov nasprotnega predznaka, medtem ko se ioni enakega predznaka nahajajo 
v osrednjem delu reže.  
 
































































Calculation of the electrolyte distribution between isotropic solution and 




A chemical  potential of a bulk 1:1 electrolyte was calculated using Monte Carlo 
computer simulations in the concentration range from 0.02M to 1M. The same 
method was used to determine the chemical potential of 1:1 electrolyte confined 
in a charged slit. The goal was to determine the effect of surface charge densitiy 
on salt concentration in the slit. Ions were modeled as charged hard spheres. Slit 
width, surface charge density, and salt concentration were varied. With 
increasing surface charge density a chemical potential of the salt was lowered. 
Based on the equality of the chemical potential, the salt contentration in the slit in 
equilibrium with bulk electrolyte was determined. In the charged slit the salt 
concentration is larger than in the bulk. This excess increases with increasing 
surface charge density. Near the slit walls there is significantly increased 
concentration of ions of the opposite sign, while ions of the same sign repelled 
toward the slit center. 
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μ kemijski potencial 
𝑐 molarna koncentracija 
𝑁 število delcev 
𝑅 splošna plinska konstanta 
V volumen 
G prosta Gibbsova energija 
R plinska konstanta  
σ površinska gostota naboja 
ρ reducirana gostota 








































































Elektrolit je snov, ki pri raztapljanju ali taljenju popolnoma ali delno disociira na 
ione ter s tem postane električno prevodna. Ker jih v splošnem sestavljajo ioni v 
raztopini, so znani tudi kot ionske raztopine. Med ioni delujejo močne 
elektrostatske sile, ki imajo mnogo daljši doseg od Van der Waalsovih sil, ki 
delujejo med nevtralnimi delci. 
 
Elektroliti so v splošnem kisline, baze in soli. Raztopljeni elektroliti vsebujejo 
pozitivno nabite katione in negativno nabite anione, ki so enakomerno 
porazdeljeni v topilu. Taka raztopina je elektronevtralna.Natrijev klorid, kalijev 
klorid, kalcijev klorid, natrijev fosfat so primeri elektrolitov. [1] 
 
Ko v raztopino (ali talino) elektrolita vstavimo elektrode in uporabimo napetost, 
bo elektrolit prevajal električni tok. Nosilci naboja so v raztopinah elektrolita ioni. 
V elektrokemijskih členih potekajo elektrokemijske reakcije na elektrodah. 
 
Eden od najbolj znanih elektrolitov je natrijev klorid, imenovan tudi kuhinjska sol. 
Je ionska spojina s kemijsko formulo NaCl. Je primer močnega elektrolita, ker v 
vodi popolnoma razpade na ione. Natrijev klorid je sol, ki največ prispeva k 
slanosti oceanov in zunajceličnih tekočin številnih večceličnih organizmov.  
 
Raztopine elektrolitov imajo izražene koligativne lastnosti. To so tiste lastnosti 
raztopin, ki so odvisne od števila raztopljenih delcev v raztopini, ne pa tudi od 
identitete te snovi.[2] Na primer, ledišče slane vode je nižje od ledišča čiste vode 
zaradi prisotnosti soli, raztopljene v vodi. Ni pomembno, če je sol, ki je raztopljena 
v vodi, natrijev klorid ali kalijev nitrat. Če so molske količine topljene snovi enake 
in je število ionov enako, bodo ledišča enaka. Štiri pogosto preučevane 
koligativne lastnosti so znižanje tališča, zvišanje vrelišča, znižanje parnega tlaka 
in osmotski tlak. [2] 
 
Ravnotežni parni tlak idealne raztopine je enak vsoti produktov parnih tlakov 
čistih komponent in njihovih molskih deležev v raztopini. Tako se parni tlak topila 
v raztopini z dodajanjem nehlapnega topljenca zmanjšuje. Znižanje temperature 
tališča ter zvišanje temperature vrelišča razredčene raztopine sta sorazmerni 
njeni molalni koncentraciji. To se npr. izkorišča pri posipanju cest pozimi s soljo.  
 
Osmotski tlak raztopine je enak razliki tlakov med raztopino in čistim tekočim 
topilom. Če sta raztopina in čisto topilo v stiku preko polprepustne membrane, ki 
omogoča prehod molekul topila, prehoda delcev topljenca pa ne, začne topilo  
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prehajati skozi membrano v raztopino. Pri tem naraste tlak v delu z raztopino, ki 
na koncu ustavi prehajanje topila skozi membrano. Ta tlak imenujemo osmozni 
tlak in je zelo pomemben v bioloških sistemih. Fiziološka raztopina, ki se 
uporablja v medicini, je 0,15% raztopina NaCl. [3] 
 
Pri spojinah, ki disociirajo, je treba upoštevati, da na primer iz NaCl nastaneta 
dva mola ionov (Na+ in Cl-), iz CaCl2 pa trije moli ionov (Ca2+ in 2 Cl-), zato je 
molalnost v prvem primeru dvakrat, v drugem primeru pa trikrat višja. To je 
korekcijski faktor i in ga moramo upoštevati pri vseh koligativnih lastnostih.  
 
Večkrat naletimo na sisteme, ko se raztopina elektrolita nahaja med dvema 
enako nabitima površinama. Tak primer so suspenzije koloidnih delcev kovinskih 
oksidov, katerih električni naboj je odvisen od pH. Podobne razmere so v 
sistemih, ki vsebujejo micele površinsko aktivnih snovi, v sistemih z liposomi ali 
s tekočimi kristali. Koloidni delci so običajno precej večji od ionov in molekul vode, 
zato smemo dele njihove površine obravnavati kot ravne ploskve.[4] 
 
Če dva nabita delca prideta v bližino drug drugega, bo raztopina v reži med njima 
izpostavljena drugačnemu električnemu polju. Zanimivo vprašanje je, ali bo 
























2. NAMEN DELA 
Namen dela je določitev koncentracije 1:1 elektrolita v nabiti reži, ki je v 
ravnotežju z nemoteno (izotropno) raztopino istega elektrolita. Preveriti 
nameravam odvisnost koncentracije v reži od širine reže, koncentracije elektrolita 























































































3. TEORETIČNE OSNOVE 
3.1 Kemijski potencial  
Josiah Willard Gibbs je v svojem temeljnem članku pred približno sto štiridesetimi 
leti uradno predstavil koncept kemijskega potenciala. Gibbs ni le določil 
termodinamike s formuliranjem temeljne enačbe termodinamike sistema, temveč 
je uvedel tudi koncept kemičnega potenciala, ki ga je prvotno imenoval notranji 
potencial. Vzpostavitev temeljne enačbe in uvedba kemijskega potenciala sta 
zaznamovala rojstvo kemijske termodinamike in omogočila uporabo 
termodinamike v znanosti in tehniki. 
 
Po neposredni analogiji z električnim potencialom, gravitacijskim potencialom, 
toplotnim potencialom in mehanskim potencialom lahko kemijski potencial 
kemične snovi, μ, preprosto določimo kot prosto kemijsko energijo, ki jo ima 1 
mol snovi. 
 
Kemijski potencial je koncept termodinamike, ki ga poznajo mnogi, ne samo s 
področja materialov, temveč tudi iz fizike, kemije, kemijskega inženirstva in 
biologije. Gre za osrednji koncept v termodinamiki materialov, saj je mogoče vse 
termodinamične lastnosti materiala pri določeni temperaturi in tlaku pridobiti iz 
poznavanja njegovega kemijskega potenciala.  
 
Pod najpogostejšim termodinamičnim stanjem konstantne temperature in tlaka 
kemijski potencial določa stabilnost snovi, kot so kemijske vrste, spojine in 
raztopine, in njihovo nagnjenost h kemični reakciji, da tvorijo nove snovi, da se 
preoblikujejo v nova fizična stanja ali se selijo z ene prostorske lokacije na 
drugo.[5] 
 
Za termodinamski opis odprtih sistemov je naprimernejša količina prosta entalpija 
𝘎. Njeno spremembo podaja enačba:  
 





dG SdT Vdp dn

           (1) 
 
kjer je  𝘚 entropija sistema, 𝘝 njegov volumen ter μi  kemijski potencial 
komponente i. 𝘥𝘛, 𝘥𝘱 in 𝘥𝘯𝘪  so neskončno majhne spremembe temperature, tlaka 
ter množine komponente i.  
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Iz enačbe (1) sledi, da je pri stalnih temperaturi in tlaku kemijski potencial enak 
spremembi proste entalpije na mol komponente i: 
 
       
, , j i
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                    (2) 
 
Kemijski potencial je intenzivna količina in predstavlja občutljivost ekstenzivnih 
termodinamskih lastnostih 𝘜, 𝘏, 𝘎 in 𝘈 na spremembo sestave sistema, kot je 
sprememba števila atomov ali molekulskih vrst, ki so dodane v sistem.  
 
Izraz za kemijski potencial je povezan z Gibbsovo funkcijo, saj imamo 
najpogosteje opravka s sistemi in procesi pri konstantni temperaturi in tlaku. Pri 
konstantni temperaturi in tlaku bo kemijska reakcija potekala spontano, če 
sprememba sestave vodi do zmanjšanja celotne proste entalpije. Razlika 
kemijskih potencialov je tista gonilna sila, ki odloča, če bo neka snov kemijsko 
reagirala, če bo z enega mesta v sistemu difundirala na drugo mesto in podobno. 
[6] 
 
Kemijski potencial posamezne komponente v realnih sistemih lahko zapišemo 
kot vsoto idealnega in presežnega prispevka. Presežni prispevek ima vzrok v 
interakcijah med delci v sistemu.  
 
                                              
id ex
i i i           (3) 
 
Proces poteka spontano v smeri zmanjševanja proste entalpije sistema. Snov 
potuje z mesta z višjim na mesto z nižjim kemijskim potencialom. 
 
V tem diplomskem delu smo obravnavali modelno raztopino 1:1 elektrolita, in 















3.2 Model raztopine elektrolita  
V našem primeru sem uporabila dva različna modela raztopin; enega za 
izotropno raztopino ter drugega za raztopino, ki se nahaja v nabiti reži. Za 
izotropni model raztopine je značilno, da ima v prostoru v vseh smereh enake 

















3.2.1 Parametri modelov 
Za simulacijo izotropne raztopine soli smo uporabili 200 kationov in 200 anionov. 
Ioni so bili toge kroglice premera 2 Å z enim osnovnim nabojem v središču. 
Velikost simulacijske celice, ki je imela obliko kocke, smo prilagodili koncentraciji.  
 
Tabela 1: Parametri modela izotropne raztopine soli 
 
 
Simulacijska celica z nabitimi ploščami je imela obliko kvadratne prizme. Stranica 
kvadrata je merila 250 Å, razdalja med nabitima ploščama pa je bila 20 Å in 40 
Å.  
 
Površinska gostota naboja je znašala 0,05, 0,1 in 0,2 As/m2. Za 
elektronevtralnost je pri posameznih gostotah naboja potrebnih 390, 780 oziroma 
1560 protiionov. V to simulacijsko celico smo dodali še ione soli; ker je teh celo 





























Tabela 2: Število delcev in koncentracija elektrolita 
 
 
Z računalniško simulacijo Monte Carlo smo simulirali obe raztopini ter z 
Widomovo metodo vstavljanja testnih delcev na naključna mesta v modelni 







































3.3 Računalniška simulacija Monte Carlo 
Prve računalniške simulacije so bile narejene v Los Alamos National Laboratories 
in sicer že leta 1953. Povezana so z imeni znanstvenikov kot so Metropolis, 
Rosenbluth, in Teller. Ime, metoda Monte Carlo, je skoval Metropolis in izhaja iz 
uporabe, tako imenovanih, naključnih števil (random numbers). Metoda je v celoti 
stohastična. Razvita je bila tudi drugačna tehnika, ki omogoča študij dinamičnih 
lastnosti atomov in molekul. Metoda se imenuje "dinamika molekul" (Molecular 
Dynamics), in sicer zato, ker uporablja klasične (Newtonove) enačbe za opis 
gibanja delcev v sistemu. Ta metoda je v celoti deterministična. [7] 
 
Monte Carlo metode ali eksperimenti v Monte Carlu so širok razred računskih 
algoritmov, ki za pridobitev numeričnih rezultatov temeljijo na ponavljajočem se 
naključnem vzorčenju. Temeljni koncept je uporaba naključnosti za reševanje 
problemov, ki so načeloma lahko deterministični. Pogosto se uporabljajo pri 
fizičnih in matematičnih težavah in so najbolj uporabni, kadar je težko ali 
nemogoče uporabiti druge pristope. Monte Carlo metode se večinoma 
uporabljajo v treh problemskih razredih: optimizacija, numerična integracija in 
ustvarjanje risb iz porazdelitve verjetnosti. 
 
Pri težavah, povezanih s fiziko, so metode Monte Carlo uporabne za simuliranje 
sistemov s številnimi povezanimi stopnjami, kot so tekočine, neurejeni materiali, 
močno spojene trdne snovi in celične strukture. 
 
Metode Monte Carlo se načeloma lahko uporabljajo za reševanje vseh težav, ki 
imajo verjetnostno razlago. Z zakonom velikega števila je mogoče integrale, ki jih 
opisuje pričakovana vrednost neke naključne spremenljivke, približati z empirično 
srednjo vrednostjo (povprečna vrednost vzorca) neodvisnih vzorcev 
spremenljivke. 
 
Kot tajno delo von Neumanna in Ulama je metoda zahtevala ime. Kolega von 
Neumanna in Ulama, Nicholas Metropolis, je predlagal uporabo imena Monte 
Carlo, ki se nanaša na igralnico Monte Carlo v Monaku, kjer si je stric Ulam 
izposojal denar od sorodnikov za igranje na srečo. Uporaba seznamov "resnično 
naključnih" števil je bila zelo počasna, vendar je von Neumann razvil način za 
izračun psevdonaključnih števil s pomočjo metode srednjega kvadrata. Čeprav je 










V tem delu smo preučevali porazdelitev modelnega 1:1 elektrolita s pomočjo 
računalniških simulacij Monte Carlo v kanoničnem ansamblu s stalnim številom 
delcev 𝘕, volumnom 𝘝 in temperaturo 𝘛.  
 
Delce v simulacijski celici izbiramo enega za drugim in vsakega skušamo 
premakniti na novo, naključno izbrano mesto. Pri tem moramo izračunati energijo 
interakcije izbranega delca z vsemi ostalimi delci v celici pred premikom in na 
novi lokaciji. Če je razlika energij negativna, delec premaknemo na nov položaj. 
Če pa je razlika energij pozitivna, izberemo naključno število med 0 in 1 in ga 
primerjamo z vrednostjo izraza; če je naključno število manjše od tega izraza, 
premik sprejmemo, sicer pa delec pustimo na starem mestu in tako stanje znova 
upoštevamo.  
 
Za simulacije smo uporabili program Molsim, s katerim smo izračunali kemijski 
potencial elektrolita ter porazdelitev kationov in anionov med nabitima stenama 
reže. 
 
Kemijski potencial sestavljajo trije prispevki, in sicer idealni del ter presežna dela 
zaradi togih kroglic in zaradi elektrostatskih interakcij: 
 
                     
ex ex
id TK EL                                               (4) 
 
Idealni del je odvisen od koncentracije: 
 
                                                  
3ln( )id                                               (5) 
 
kjer je ρ številska gostota delcev (𝘕/𝘝), σ pa njihov premer. 
 
 
Prispevek togih kroglic podaja t.im. Carnahan – Starlingova enačba: 
 













                                              (6) 
 
V tej enačbi je β=1/(𝘬𝘉𝘛); 𝘬𝘉 je Boltmannova konstanta in 𝘛 absolutna temperatura. 










V statistični mehaniki lahko presežni kemijski potencial zaradi interakcij med delci 
tekom simulacije izračunamo z npr. vstavljanjem testnega delca na naključno 
izbrana mesta. Ta metoda se imenuje po avtorju Widomova metoda. 
 
 ln testUexEL e                                           (7) 
 
V tej enačbi je 𝘜𝘵𝘦𝘴𝘵 energija elektrostatskih interakcij testnega delca z vsemi 𝘕 



































4. REZULTATI IN RAZPRAVA 
Simulacije sem izvedla z modelom elektrolita izotropne raztopine in raztopine v 
reži, pri čemer sem spreminjala nabitost sten (σ=0,05 As/m2, σ=0,1 As/m2 in 
σ=0,2 As/m2) in širino reže (D=2nm in D=4nm). Volumen in temperatura sta 
ostala ista.  
 
Tabela 3: Odvisnost kemijskega potenciala od koncentracije pri površinski 
gostoti naboja σ=0,05 As/m2 in v reži z medsebojno razdaljo D=4nm pri 
izotropni raztopini soli 
 




η μTK μID μ
ex
μ
0,02 0,00001204 0,00005045 0,0004036 -22,654 -0,337 -22,991
0,04 0,00002409 0,00010090 0,0008073 -21,268 -0,452 -21,720
0,06 0,00003613 0,00015135 0,0012110 -20,457 -0,541 -20,997
0,08 0,00004818 0,00020180 0,0016150 -19,884 -0,608 -20,490
0,10 0,00006022 0,00025225 0,0020189 -19,435 -0,664 -20,099
0,20 0,00012044 0,00050450 0,0040398 -18,049 -0,878 -18,926
0,30 0,00018066 0,00075675 0,0060626 -17,238 -1,023 -18,261
0,40 0,00024088 0,00100900 0,0080873 -16,662 -1,125 -17,787
0,50 0,00030110 0,00126124 0,0101139 -16,216 -1,216 -17,433
0,60 0,00036132 0,00151349 0,0121424 -15,851 -1,300 -17,152
0,70 0,00042154 0,00176574 0,0141728 -15,543 -1,354 -16,897
0,80 0,00048176 0,00201799 0,0162052 -15,276 -1,411 -16,688
0,90 0,00054198 0,00227024 0,0182395 -15,041 -1,474 -16,514
1,00 0,00060220 0,00252249 0,0202757 -14,830 -1,483 -16,312
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Tabela 4: Odvisnost kemijskega potenciala od koncentracije pri površinski 
gostoti naboja σ=0,05 As/m2 in v reži z medsebojno razdaljo D=4nm pri 




c[M] ρσ3 η μexTK μID+μ
ex
EL μ
0,02 0,00001204 0,00005045 0,00040364 -23,448 -23,448
0,04 0,00002409 0,00010090 0,00080735 -22,102 -22,101
0,06 0,00003613 0,00015135 0,00121114 -21,317 -21,316
0,08 0,00004818 0,00020180 0,00161500 -20,761 -20,759
0,10 0,00006022 0,00025225 0,00201895 -20,345 -20,343
0,20 0,00012044 0,00050450 0,00403980 -19,063 -19,059
0,30 0,00018066 0,00075675 0,00606258 -18,338 -18,332
0,40 0,00024088 0,00100900 0,00808726 -17,819 -17,811
0,50 0,00030110 0,00126124 0,01011387 -17,443 -17,433
0,60 0,00036132 0,00151349 0,01214239 -17,155 -17,143
0,70 0,00042154 0,00176574 0,01417284 -16,869 -16,855
0,80 0,00048176 0,00201799 0,01620521 -16,669 -16,653
0,90 0,00054198 0,00227024 0,01823952 -16,474 -16,456
1,00 0,00060220 0,00252249 0,02027575 -16,293 -16,273
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Slika 3: Odvisnost kemijskega potenciala od koncentracije, pri površinski  
gostoti naboja  σ=0,05 As/m2 in v reži z medsebojno razdaljo D=4nm 
 
Za primerjavo in grafično ponazoritev sem uporabila izotropno raztopino soli in 
raztopino v katero smo vstavili nabiti reži. Opazili smo, da se krivulji, ki 
ponazarjata izotropno raztopino soli in raztopino v reži z medsebojno razdaljo 
D=4nm in površinski gostoti naboja σ=0,05 As/m2 skoraj popolnoma prekrivata, 
kar kaže na to, da je pri tej vrednosti površinske gostote in pri reži z zgoraj 
navedeno medsebojno razdaljo kemijski potencial obeh raztopin primerljiv. 
 
 
Slika 4: Odvisnost kemijskega potenciala od koncentracije, pri površinski  





























































Graf odvisnosti kemijskega potenciala od koncentracije  
Izotropna raztopina soli Nabita reža
Sanja Zrnić 





Na sliki 4 sem opazila manjše odstopanje pri nižjih koncentracijah pri raztopini, v 
katero smo vstavili nabiti reži. Kljub temu pa sta kemijska potenciala obeh 
raztopin s površinsko gostoto naboja σ=0,1 As/m2 in pri reži z medsebojno 
razdaljo D=4nm primerljiva med seboj. 
 
 
Slika 5: Odvisnost kemijskega potenciala od koncentracije, pri površinski  
gostoti naboja  σ=0,2  As/m2 in v reži z medsebojno razdaljo D=4nm 
 
Na sliki 5 sem opazila odstopanje pri raztopini, v katero smo vstavili nabito režo, 
kar kaže na to, da kemijska potenciala raztopin s površinsko gostoto naboja 
σ=0,2 As/m2 in v reži z medsebojno razdaljo D=4nm nista primerljiva med seboj. 
Kemijski potencial raztopine z nabito režo je v odvisnosti od koncentracije manjši 






































Graf odvisnosti kemijskega potenciala od koncentracije  
Izotropna raztopina soli Nabita reža
Sanja Zrnić 






Slika 6: Odvisnost kemijskega potenciala soli v odvisnosti od njene 























































Graf odvisnosti kemijskega potenciala soli od njene 
koncentracije pri različnih površinskih gostotah pri širini reže 
4nm
Nabita reža σ=0,05 As/m2 σ=0,1 As/m2 σ=0,2 As/m2
Sanja Zrnić 





Tabela 5: Odvisnost kemijskega potenciala od koncentracije pri površinski 
gostoti naboja σ=0,05 As/m2  in v reži z medsebojno razdaljo D=2nm pri 

























c[M] ρσ3 η μexTK μID+μ
ex
EL μ
0,02 0,000012044 0,00005045 0,00040364 -22,934 -23,448
0,04 0,000024088 0,00010090 0,00080735 -21,654 -22,101
0,06 0,000036132 0,00015135 0,00121114 -20,925 -21,316
0,08 0,000048176 0,00020180 0,00161500 -20,418 -20,759
0,10 0,000060220 0,00025225 0,00201895 -20,020 -20,343
0,20 0,000120440 0,00050450 0,00403980 -18,832 -19,059
0,30 0,000180660 0,00075675 0,00606258 -18,162 -18,332
0,40 0,000240880 0,00100900 0,00808726 -17,690 -17,811
0,50 0,000301100 0,00126124 0,01011387 -17,304 -17,433
0,60 0,000361320 0,00151349 0,01214239 -17,032 -17,143
0,70 0,000421540 0,00176574 0,01417284 -16,793 -16,855
0,80 0,000481760 0,00201799 0,01620521 -16,575 -16,653
0,90 0,000541980 0,00227024 0,01823952 -16,386 -16,456
1,00 0,000602200 0,00252249 0,02027575 -16,211 -16,273
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Slika 7: Odvisnost kemijskega potenciala od koncentracije, pri površinski 
gostoti naboja σ=0,05 As/m2  in v reži z medsebojno razdaljo D=2nm 
 
Opazila sem, da se krivulji, ki ponazarjata izotropno raztopino soli in raztopino v 
reži z medsebojno razdaljo D=2nm in površinski gostoti naboja σ=0,05 As/m2 
skoraj popolnoma prekrivata, kar kaže na to, da je pri tej površinski gostoti naboja 







































Graf kemijskega potenciala v odvisnosti od koncentracije
Izotropna raztopina soli Nabita reža
Sanja Zrnić 






Slika 8: Odvisnost kemijskega potenciala od koncentracije, pri površinski 
gostoti naboja σ=0,1 As/m2  in v reži z medsebojno razdaljo D=2nm 
 
Na sliki 8 sem opazila večje odstopanje pri nižjih koncentracijah pri raztopini, v 


















































Graf kemijskega potenciala v odvisnosti od koncentracije
Izotropna raztopina soli Nabita reža
Sanja Zrnić 






Slika 9: Odvisnost kemijskega potenciala od koncentracije, pri površinski 
gostoti naboja σ=0,2 As/m2  in v reži z medsebojno razdaljo D=2nm 
 
Na sliki 9 sem opazila odstopanje pri raztopini, v katero smo vstavili nabito režo, 
kar kaže na to, da kemijska potenciala raztopin s površinsko gostoto naboja 
σ=0,2 As/m2 in pri režah z medsebojno razdaljo D=2nm nista primerljiva med 
seboj. Kemijski potencial raztopine v reži je v odvisnosti od koncentracije manjši 
kot kemijski potencial izotropne raztopine soli. Odstopanje je večje, kot je bilo pri 









































Graf kemijskega potenciala v odvisnosti od koncetracije
Izotropna raztopina soli Nabita reža
Sanja Zrnić 






Slika 10: Odvisnost kemijskega potenciala soli v odvisnosti od njene 




















































Graf odvisnosti kemijskega potenciala od koncentracije pri različnih 
površinskih gostotah v raztopini s širino reže D=2nm
Izotropna raztopina soli σ=0,05 As/m2 σ=0,1 As/m2 σ=0,2 As/m2
Sanja Zrnić 





Tabela 6: Odstopanje koncentracije soli v nabiti reži od koncentracije soli v 
izotropni raztopini pri različnih vrednostih površinske gostote naboja in v reži z 


















0,020 0,030 0,030 0,030 0,020 0,030 0,040
0,040 0,050 0,055 0,060 0,040 0,060 0,075
0,060 0,070 0,080 0,080 0,060 0,085 0,110
0,080 0,090 0,100 0,110 0,080 0,120 0,145
0,100 0,120 0,130 0,140 0,105 0,150 0,175
0,200 0,220 0,230 0,260 0,185 0,270 0,310
0,300 0,320 0,330 0,380 0,280 0,370 0,430
0,400 0,400 0,430 0,500 0,400 0,490 0,530
0,500 0,500 0,640 0,620 0,460 0,600 0,665
0,600 0,600 0,740 0,740 0,560 0,700 0,745
0,700 0,700 0,840 0,880 0,650 0,790 0,860
0,800 0,800 0,930 1,000 0,770 0,880 0,980
0,900 0,880 1,030 1,050 0,850 0,970 1,070
1,000 0,990 1,120 1,160 0,960 1,050 1,200
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Slika 11: Odstopanje koncentracije soli v nabiti reži od koncentracije soli v 
izotropni raztopini pri površinski gostoti naboja σ=0,05 As/m2 in v reži z 




Slika 12: Odstopanje koncentracije soli v nabiti reži od koncentracije soli v 
izotropni raztopini pri površinski gostoti naboja σ=0,2 As/m2 in v reži z 



















































Graf odstopanja koncentracije soli v nabiti reži od koncentracije soli 
v izotropni raztopini

















































Graf odstopanja koncentracije soli v nabiti reži od koncentracije soli v 
izotropni raztopini
Nabita reža Izotropna raztopina soli
Sanja Zrnić 





Tabela 7: Razlika med koncentracijo raztopine v reži in izotropne raztopine soli  























C[M] ΔC[M] C[M] ΔC[M] C[M] ΔC[M]
0,020 0,030 0,010 0,030 0,010 0,030 0,010
0,040 0,050 0,010 0,055 0,015 0,060 0,020
0,060 0,070 0,010 0,080 0,020 0,080 0,020
0,080 0,090 0,010 0,100 0,020 0,110 0,030
0,100 0,120 0,020 0,130 0,030 0,140 0,040
0,200 0,220 0,020 0,230 0,030 0,260 0,060
0,300 0,320 0,020 0,330 0,030 0,380 0,080
0,400 0,400 0,000 0,430 0,030 0,500 0,100
0,500 0,500 0,000 0,640 0,140 0,620 0,120
0,600 0,600 0,000 0,740 0,140 0,740 0,140
0,700 0,700 0,000 0,840 0,140 0,880 0,180
0,800 0,800 0,000 0,930 0,130 1,000 0,200
0,900 0,880 -0,020 1,030 0,130 1,050 0,150
1,000 0,990 -0,010 1,120 0,120 1,160 0,160










Slika 13: Razlika med koncentracijo izotropne raztopine soli in raztopine v reži 





Slika 14: Razlika med koncentracijo izotropne raztopine soli in raztopine v reži 
pri površinski gostoti naboja σ=0,1 As/m2 in σ =0,2 As/m2 in v reži z 



















Graf odstopanja v koncentraciji med izotropno raztopino 


















Graf odstopanja v koncentraciji med izotropno raztopino 









Tabela 8: Razlika med koncentracijo raztopine v reži in izotropne raztopine soli 























C[M] ΔC[M] C[M] ΔC[M] C[M] ΔC[M]
0,020 0,020 0,000 0,030 0,010 0,040 0,020
0,040 0,040 0,000 0,060 0,020 0,075 0,035
0,060 0,060 0,000 0,085 0,025 0,110 0,050
0,080 0,080 0,000 0,120 0,040 0,145 0,065
0,100 0,105 0,005 0,150 0,050 0,175 0,075
0,200 0,185 -0,015 0,270 0,070 0,310 0,110
0,300 0,280 -0,020 0,370 0,070 0,430 0,130
0,400 0,400 0,000 0,490 0,090 0,530 0,130
0,500 0,460 -0,040 0,600 0,100 0,665 0,165
0,600 0,560 -0,040 0,700 0,100 0,745 0,145
0,700 0,650 -0,050 0,790 0,090 0,860 0,160
0,800 0,770 -0,030 0,880 0,080 0,980 0,180
0,900 0,850 -0,050 0,970 0,070 1,070 0,170
1,000 0,960 -0,040 1,050 0,050 1,200 0,200
C (izotropna 
raztopina soli)
σ=0,05 As/m2 σ=0,1 As/m2 σ=0,2 As/m2
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Slika 15: Razlika med koncentracijo izotropne raztopine soli in raztopine v reži 
pri različnih vrednostih površinske gostote naboja in v reži z medsebojno 
razdaljo D=2nm 
 
S slikami (11), (12), (13), (14) in (15) sem želela prikazati razliko v koncentraciji 
soli v nabiti reži od koncentracije soli v izotropni raztopini. To sem storila tako, da 
sem v vrednosti kemijskega potenciala izotropne raztopine soli vstavila vrednosti 
kemijskega potenciala raztopine v reži, od dobljene koncentracije pa sem odštela 
koncentracijo izotropne raztopine soli. Na ta način sem dobila razliko med 
koncentracijo soli v reži od koncentracije soli v izotropni raztopini, s katero je v 
stiku. Vrednosti teh razlik so razvidne iz tabel (7) in (8). Ugotovila sem, da se 
dobljena koncentracija skoraj pri vseh primerih poveča. Minimalno odstopanje je 
vidno le sliki (11), na kateri imamo režo velikosti D=2nm in površinsko gostoto 
naboja σ=0,2 As/m2. To nam pove, da se koncentracija veča s širino reže in 






















Graf odstopanja v koncentraciji med izotropno raztopino 








































Graf porazdelitve delcev pri isti površinski gostoti naboja 
in pri različnih koncentracijah































Graf porazdelitve delcev pri isti površinski gostoti naboja 
in pri različnih koncentracijah
C=0,1 (mol/L) C=0,02 (mol/L) C=0,8 (mol/L)
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Slika 18: Porazdelitev delcev pri različnih koncentracijah in isti površinski 
gostoti naboja 
 
Na slikah (16), (17) in (18) sem opisovala porazdelitev delcev glede na 
koncentracijo. Opazila sem, da višja kot je koncentracija, večje je število delcev. 
Ko v raztopino vstavimo reži, ki sta prav tako nabiti, se delci v raztopini z višjo 




































Graf porazdelitve delcev pri isti površinski gostoti naboja 
in pri različnih koncentracijah
C=0,1 (mol/L) C=0,1 (mol/L) C=0,02 (mol/L)
C=0,02 (mol/L) C=0,8 (mol/L) C=0,8 (mol/L)
Sanja Zrnić 







































Graf porazdelitve delcev pri različnih površinskih gostotah 































Graf porazdelitve delcev pri različnih površinskih gostotah 
naboja in isti koncentraciji 











Slika 21: Porazdelitev delcev pri različnih koncentracijah in isti površinski 
gostoti naboja 
 
Na slikah (19), (20) in (21) sem opazovala, kako površinska gostota naboja vpliva 
na porazdelitev delcev. Za primerjavo sem vzela dve nabiti reži z različnima 
medsebojnima razdaljama in različni površinski gostoti naboja. Upoštevala sem 
eno koncentracijo. Opazila sem, da se delci v raztopini z večjo površinsko gostoto 
bolj zbirajo ob površini stene reže, kot v raztopini z manjšo. Opazila sem, da se 




















































5. SKLEPNE UGOTOVITVE 
Rezultati računalniških simulacij nam kažejo, da ima koncentracija raztopine velik 
vpliv na kemijski potencial. Kemijski potencial smo izračunali v obeh vrstah 
modelnih sistemov za različne koncentracije elektrolita. Za iste parametre 
(površinsko gostoto naboja ter širino reže) smo na isti graf narisali oba kemijska 
potenciala. V nabiti reži je kemijski potencial pri isti koncentraciji nižji. Ker je 
raztopina v nabiti reži v stiku z izotropno raztopino, se bo v reži vzpostavila taka 
koncentracija elektrolita, ki ima isti kemijski potencial kot izotropna raztopina. V 
reži je torej nekoliko višja koncentracija elektrolita. Vrednosti kemijskega 
potenciala se povečujejo z višanjem koncentracije. Opazila sem, da na kemijski 
potencial vpliva tudi velikost razdalje med nabitima režama.  
 
V tem diplomskem delu sem želela prikazati razliko v koncentraciji soli v nabiti 
reži od koncentracije soli v izotropni raztopini. To sem storila tako, da sem za isti 
parameter (kemijski potencial) na isti graf narisala obe koncentraciji. Ugotovila 
sem, da se dobljena koncentracija skoraj pri vseh primerih poveča. Koncentracija 
raztopine soli se veča s širino reže in velikostjo površinske gostote naboja. 
 
Prav tako sem ugotavljala, kako vpliva površinska gostota naboja na porazdelitev 
delcev v modelih raztopin. Uporabila sem dve različni velikosti rež z nabojem in 
različne vrednosti površinskih gostot naboja. Tokrat sem upoštevala samo eno 
koncentracijo. Opazila sem, da višja kot je koncentracija, večje je število delcev. 
Ko v raztopino vstavimo režo, ki je prav tako nabita, se delci v raztopini z višjo 
koncentracijo bolj koncentrirajo ob stenah reže. Prav tako sem opazila, da se 
delci zaradi elektrostatskega privlaka bolj koncentrirajo v raztopini z režo velikosti 
D=2nm. 
Sanja Zrnić 
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